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摘 要 小角 X射线散射(SAXS)是能够表征多种形态的样品，解析从原子到几百纳米尺度上微结构的一种
重要技术手段．蛋白质复合物正是在这一空间尺度范围表现出了丰富的生理活性．近年来基于分子结构药物




随着 20 世纪 70 年代同步辐射源作为小角 X


















小角 X光散射是通过收集在靠近 X 光入射














为波矢量定义为 q = 4πsinθ /λ． 由此，正空间粒子
间距离或特征尺寸与散射曲线上的特征峰位对应
的倒空间波矢存在关系 d* = 2π /q* ．根据该公式
可以确定实验可观测的最大空间尺度和最高空间
分辨率，以及样品中粒子强相关聚集体的特征尺
寸． SAXS中 X光波长一般在 0. 1 ～ 0. 2 nm 左右，











贡献(即结构因子 S(q) ) ，公式为
I(q)= ρ(r→1)ρ(r→2)ei q→·(r→1－ r→1)d r→1d r→2
(1a)


































3 sinqＲ' － qＲ'cosqＲ'
(qＲ')( )3 2dθ
(3)
Ｒ' = Ｒ υ2cos2θ + sin2槡 θ (4)
Ｒ是短轴半径，υ 是长径比． 当 υ ＜ ＜ 1 时，描述圆






S(q)= 1 + ∫
∞
0
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Fig． 1 Scattering intensity profiles of several proteins
calculated using CＲYSOL based on atomic structures
Fingerprints associated with the size at Guinier region and the
secondary structure at large q-region of proteins can be clearly
observed．
学系统和检测器 3 部分． 就目前 SAXS 仪器发展
水平来讲，光学系统主要包含的单色和准直系统
已较为成熟． 检测器主要有 CCD 和 CMOS 探测
器，传统的负片成像已很少使用．检测器的像素大
小、灵敏度及本地计数决定了散射实验的分辨率

























可采 用 由 欧 洲 同 步 辐 射 中 心 (European
Synchrotron)开发的 Fit2d 软件处理来实现













称为 Porod 区． 对于光滑界面，Porod 定律给出了
散射强度 I(q)与 q4 成的规律，而对于粗糙的界








1 for α = 0
απq－α for α = 1，{ }2 Aexp － Ｒ2αq23 －( )α
(8)
该图采用 lnI(q) (棒状)或 ln［qI(q) ］(层状)






maxＲα ＜ 1. 3
［18］．
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上，Ｒambo和 Tainer提出利用 Porod-Debye法则在
Porod不变量的基础上对散射数据进行 q4 I(q)对
q4 作图，利用小 q 区间的部分数据来解析粒子内
部的折叠情况，可以回避使用大 q 区间一些误差
较大数据的使用，提高结构解析的可靠性［20］．
此外，I(q)－ 0. 5对 q2 作图得到的曲线被称为






















q2 I(q)dq = ∫
V











P(r)dr = (Δρ)2V2 (10)
由此可得粒子排斥体积为
V = 2π2 I(0)Q－1 (11)
进而，利用 q值趋近无穷大时粒子表面积 S 与排
斥体积 V的关系就可以求得 S．
S /V = (π /Q)lim
q→∞
［q4 I(q) ］ (12)
如果已知平均质量密度 ρm，就可以利用以下公式
求得分子质量 Mw
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Fig． 2 An integration of SAXS，rheology and protein structure prediction to study the conformation of zein in acetic acid solutions:
The scattering intensity profiles of zein at different concentrations (a) ;The scaling and critical overlap concentration of zein in
solutions (b)and the conformation of zein in solutions from structure prediction consistent with SAXS results(c)［38］(Ｒeprinted with


















利 用 SAXS 和 PCS (photon correlation
spectroscopy)研究了 β-乳球蛋白在溶液中的二聚
平衡，实验测得的结果验证了由溶液中离子强度





















比于蛋白本体密度约 1. 33 g /mL与缓冲溶液密度
778
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利用小角散射测试发现 pH值对 EPS 在 24 nm这
一尺寸的结构有着明显的影响，经过模型拟合发
现 EPS 的主要结构为网状的无规链段，其中分布
着密度稍大的聚合链段结构域． 当 pH 值由 11. 0
变化到 0. 7 时这一结构域平均尺寸将由 19 nm变
化到 52 nm．在 pH = 0. 7 时多糖链段之间的平均
距离为 2. 3 nm，这说明了此时 EPS 结构紧密，而
当 pH =8. 8 时 EPS的溶胀最为明显，其多糖链段
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复杂相互作用复合物的研究开辟了路径． 核磁共
振对于复合物形成后分子量的增长响应不够明






一起形成复合物． ADP 激化核酸聚合酶 PAＲP-1
(poly(ADP-ribose)polymerase-1)是一种核蛋白，
在多种细胞过程中起到关键作用，但是与 DNA特








靠． Bartosz等利用最大熵方法将 SAXS 数据与蒙
特卡洛粗粒化模拟结合起来，以期获得更精确的
蛋白复合物结构． 他们对复合物 ESCＲT-Ⅲ















域蛋白，利用 SAXS和 SANS 对 Factor I 的尺寸来
进行检测，得到 Factor I 的旋转半径、截面半径以
及最大分布尺寸，通过分子模拟构建不同结构域
模型，寻找并优化与 Factor I 的散射曲线最佳吻



















(type VI amidase effector 4)和免疫因子 Tai4 (type
VI amidase immunity 4)形成的复合物进行的
SAXS与分析超速离心研究，发现溶液中的 Tae4-
Tai4 复合物是一种紧密的四聚体，包括 1 个 Tai4
二聚体和 2 个 Tae4 分子． Tai4 二聚体中的一个
Tai4 与 Tae4 进行强缔合，另一个 Tai4 结构中的
突出环状结构则负责抑制 Tae4 的活性，这种抑制
效果需要 2 个 Tai4 协同完成．这一精细结构揭示
了一种独特新颖的免疫机制，为抗病原体药物的

































了 CPB 的诱导作用［79］． Santos 等在对 BSA-SDS
(十二磺酸钠)体系的 SAXS 强度曲线进行研究
时发现，少量的 SDS几乎不会影响到 BSA的结构
和稳定性，但随着 SDS 的增加，BSA 与 SDS 的结
合程度变大，BSA 内部发生解折叠，同时 Ｒg 与




































肽链和 ATP同 CaMKII 的固有活力主体结合． 当












(AK)在与 Mg-ATP 或由 Mg-ADP、肌酸和 KNO3
组成的类过渡态复合物(transition state analogue
complex，TSAC)相作用后会在 SAXS 检测下表现
出旋转半径(Ｒg)明显变小． 肌酸、ATP 或 ADP 单
独作用于 CK时则不能引起 Ｒg 的变化;AK 的表
现与 CK相似，精氨酸与 AK相互作用时 AK的旋



































发展热点． 随着一些新技术如超小角 X 光散射
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Progress on the Application of Small-angle X-ray Scattering in the
Study of Protein and Protein Complexes
Ce Shi，Yun-qi Li*
(Key Laboratory of Synthetic Ｒubber and Laboratory of Advanced Power Sources，Changchun Institute of
Applied Chemistry，Chinese Academy of Sciences，Changchun 130022)
Abstract Small angle X-ray scattering (SAXS)is a powerful technique to study the interaction and structure
at spatial scale from several to hundreds nanometers． Structure-based drug design has vigorously promoted the
application of SAXS in protein complex study． Physical principles，facilities，data collection and interpretations
are concisely introduced． Then two cutting-edge topics of SAXS applications including protein conformation in
solutions，and the interaction and structure in protein complexes，combined with routine information
acquirement and tips in these cases have been reviewed．
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